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Figure 1. Arrows show the 
mixed-rotational mode largely 
contributing to the 1(S1S0)→1(T1T1) 
internal conversion rare. The blue and 
yellow distributions show spatial 
overlap between wavefunctions of 
1(S1S0) and 1(T1T1). 
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研究成果概要
Singlet Fission（SF）は 1つの一重項励起子が 2つの三重項励起子に分裂する現象である。












際, 炭素原子の核座標は固定し, 水素原子の核座標のみ最適化した。続いて, 得られた最
適化構造について, QChem に実装されている RAS-CI 法を用いて多電子励起状態を計算し







ところ, Fig. 1 に示す回転モードが強い振電相互作
用を示し, 1(S1S0)→1(T1T1)内部転換速度に大きく寄
与していることがわかった。さらに, 1(S1S0)と 1(T1T1)の
間の波動関数の空間重なりを調べたところ, その分
布がテトラセン 2分子にまたがって大きく広がってお
り、このことが強い振電相互作用の起源であることが
明らかになった。
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